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Doc. RNDr. Pavel Šandera, CSc. je absolventem Přírodovědecké fakulty Masarykovy 
univerzity v Brně se specializací fyzika pevných látek. Fakultu absolvoval 
s vyznamenáním a od roku 1978 nastoupil na místo asistenta na katedře fyziky Fakulty 
strojní VUT v Brně. Od té doby vede cvičení a přednášky v základním kurzu fyziky 
v prvním stupni magisterského studia a výuku řady předmětů ve studiu oborů Fyzikální 
inženýrství, Materiálové inženýrství i Konstrukční inženýrství, podílel se též na vydání 
řady učebních textů, je školitelem v doktorském studijním programu Fyzikální  
a materiálové inženýrství. V roce 2000 se habilitoval v oboru „Aplikovaná fyzika“. 

Od roku 1992 je tajemníkem oborových rad magisterského studia Fyzikálního inže-
nýrství a Přesné mechaniky a optiky, od roku 2002 je tajemníkem Rady studijních pro-
gramů na FSI VUT, na fakultě též zajišťuje chod studijní evidence i každoroční přípra-
vu studijních plánů všech oborů.  

Zabývá se počítačovým modelováním procesů porušování pevných látek a fyzikální 
interpretací mechanických vlastností krystalů, kde využívá znalostí výpočetní techniky 
a numerické matematiky, zejména při konstruování mřížkových modelů krystalů pev-
ných látek založených na různých typech párové i vícečásticové interakce. Aplikoval 
původní polynomický potenciál na výpočet ideální pevnosti při všesměrovém tahu, vě-
nuje se nejen semiempirickým modelům, ale i ab initio výpočtům celkové energie pev-
né látky jako kvantově-mechanického systému a jejích změn v závislosti na deformaci. 
Kromě toho se zabývá vytvářením počítačových modelů šíření trhliny v korozním pro-
středí nebo modelováním odporu proti šíření trhliny ve vysocepevných ocelích 
a v keramických materiálech, kde se projevuje vliv stínění čela trhliny indukovaného 
interkrystalickým šířením trhliny. Vytvořené teoretické modely umožňují dosáhnout 
separace stínění od celkové hodnoty lomové houževnatosti a tak poskytují mnohem 
přesnější obraz o skutečné (inherentní) rezistenci materiálu vůči šíření trhlin. Přitom 
rozvinul pravděpodobnostní model interkrystalického porušování na čele trhliny.  

Původní vědecké poznatky byly uplatněny v předních světových vědeckých časopi-
sech, předneseny na významných pracovištích v zahraničí (včetně 62 příspěvků 
v zahraničních časopisech či na mezinárodních konferencích) a nacházejí odezvu 
v mezinárodní vědecké komunitě. 

Ukázalo se, že výsledky dosažené při vytváření modelů sítě hranic mikroskopických 
zrn materiálu mají významný dopad i do oblasti submikroskopických zrn, a proto byly 
publikovány v sérii konferencí Nano. V roce 2002 se zapojil i do řídicí a organizační 
práce ve vznikající sekci Nanomateriály a nanotechnologie, kde je členem jejího řídicí-
ho výboru. Rozhodujícím způsobem je zapojen též do organizování mezinárodní vě-
decké konference „Struktura materiálů a mikromechanika lomu (MSMF)“ pravidelně 
pořádané na FSI VUT i dalších konferencí, které se pořádají na FSI VUT (Juniormat, 
Nano).  

Od roku 1998 dosud je jako řešitel, spoluřešitel či odborný spolupracovník zapojen 
do řešení řady projektů (GAČR, COST, Infra-2) a též do úkolů výzkumného záměru 
VUT „Simulační modelování mechatronických soustav“.  
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1  TEORETICKÁ PEVNOST VE FYZICE PEVNÉ FÁZE 
A LOMOVÉ MECHANICE 

Pevnost každé látky má horní limitu nazvanou teoretickou (ideální) pevností (TP). 
Tato hodnota odpovídá mechanické nestabilitě nekonečného bezporuchového mo-
nokrystalu při definovaném zátěžném módu. Reálná pevnost inženýrských materiálů 
je obvykle řízena nukleací a pohybem dislokací nebo mikrotrhlin. Pokud by tyto de-
fekty nebyly přítomny, materiál by se porušil teprve v okamžiku dosažení TP. Do-
posud se zatížením této velikosti přibližovala pouze namáhání ideálních 
monokrystalických vláken (whiskerů) čistých kovů nebo polovodičů v 
experimentálních podmínkách [1–3]. Již od začátku třetí dekády minulého století lze 
pozorovat víceméně nepřetržitou snahu fyziků získat teoretické i experimentální 
údaje o TP krystalů různých pevných látek. Množina hodnot TP tvoří horní mez 
únosných napětí dané pevné látky a její aplikační význam spočívá ve vymezení 
odstupu od horního pásma pevností nových inženýrských materiálů. To ovšem 
zdaleka není jediným důvodem výzkumu TP.  

Z teoretického hlediska má TP rozhodující význam v základní teorii lomových 
procesů. Například napětí potřebné pro nukleaci dislokační smyčky lze ztotožnit 
s hodnotou smykové TP a lokální napětí pro iniciaci štěpné trhliny musí dosáhnout 
tahové TP [4–7]. Poměrem těchto hodnot lze popsat náchylnost krystalu ke křehkos-
ti nebo tvárnosti [8–10]. Hodnoty TP jsou v poslední době užívány ke konstrukci 
nebo kalibraci semiempirických meziatomových potenciálů.  

Z praktického hlediska lze říci, že smyková TP rozhoduje o počátku nukleace dis-
lokací nebo lomu ve velmi tenkých vrstvách i v současnosti vyvíjených nanostruk-
turních materiálech. Nejnovější nanoindentační experimenty (např. [11–14]) doku-
mentují, že lokální skluz začíná nukleací dislokací v těch místech v okolí nanohrotu, 
kde skluzové napětí dosahuje smykové TP. V posledních letech začínají být whiske-
ry používány jako výztužná fáze v kompozitních materiálech a rozměrné kovové 
nebo keramické monokrystaly se začínají používat jako konstrukční součásti, 
např. lopatky turbín [15].  

Cílem tohoto pojednání je stručně nastínit jak historický vývoj, tak zejména sou-
časný stav problematiky výpočtů TP. Nejprve jsou uvedeny základní principy sou-
časných výpočtů TP při teplotě absolutní nuly (T = 0 K) a následně je připomenut 
historický vývoj metod výpočtu TP. Dále je diskutován vliv mřížkových poruch 
a teploty v souvislosti s problematikou experimentálního výzkumu TP. Vypočtené 
hodnoty TP krystalů prvků a vybraných sloučenin jsou srovnány s dostupnými expe-
rimentálními daty. Na závěr jsou zmíněny některé důležité otázky týkající se bu-
doucnosti výzkumu TP.  
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2  SOUČASNÝ STAV ANALÝZY TEORETICKÉ PEVNOSTI 

Uvažujme bezporuchový krystal rovnoměrně deformovaný v nelineárně elastické 
oblasti [16]. Celková vnitřní energie krystalu může být vyjádřena pomocí Voigtovy 
notace jako rozvoj  
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Jak bude diskutováno dále, závislost energie na deformaci může být stanovena 
pomocí empirických meziatomových potenciálů nebo výpočtem elektronové struktu-
ry. Pro libovolné zatížení je napjatost charakterizována šesti složkami tenzoru napětí 
a tudíž existuje nekonečné množství „teoretických pevností“ daného krystalu. 
Z praktických důvodů se však TP stanovuje pouze pro několik speciálních případů, 
které jsou plně definovány jedinou složkou tenzoru napětí. Jsou to jednoosý tah 
a tlak v různých krystalografických směrech, prostý smyk v určitých krystalografic-
kých systémech a hydrostatický tah a tlak. Jednotlivé TP postupně označené σiut, 
σiuc, τis, σiht a σihc v rozumné míře pokrývají i nejdůležitější případy pevnostních cha-
rakteristik vyskytujících se v inženýrské praxi.  

Pokud se nevyskytne žádná jiná nestabilita materiálu, jako např. fononová rezo-
nance, fázová transformace nebo mechanická nestabilita, TP odpovídá prvnímu in-
flexnímu bodu na křivce energie vs. deformace. V souladu s druhým zákonem ter-
modynamiky pro kvazistacionárně zatížený systém obecné podmínky stability vyža-
dují, aby volná energie (a při T = 0 také vnitřní energie) byla minimální [17–21]. 
Pokud je krystal infinitezimálně deformován tenzorem εij z referenčního stavu spo-
jeného s napětím σij (ve standardní notaci), příslušné Cauchyho napětí tij může být 
vyjádřeno jako  

 ij ij ijkl klt Bσ ε= + ,  

kde  

 ( )1
2

2ijkl ijkl ik jl jk il il jk jl ik kl ijB C δ σ δ σ δ σ δ σ δ σ= + + + + −  (4) 

je matice tuhosti (i,j,k,l = 1,2,3), obecně asymetrická s ohledem na záměnu 
( ) ( )ij ji↔ . Sestavení této matice je podstatné pro hodnocení mechanické stability. 
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Jak ukázali Yip et al. [19], systém se stane v průběhu zatěžování nestabilní v oka-
mžiku, kdy determinant jeho symetrizované matice  

 ( )1
2

T
A B B= +   (5) 

je nulový, tj.  

 det 0.A =  (6) 

 

 

Obr. 1. Struktura fcc odpovídající poměru c/a = √2 podél Bainovy dráhy 
s počáteční bcc strukturou. 

Zdůrazněme, že elastické moduly v rov. (4) jsou lokální, tj. odpovídají různým 
bodům deformační dráhy. K analýze nestability je tudíž nutné stanovit jejich hodno-
ty simulováním dostatečného počtu nezávislých malých odchylek z deformační drá-
hy v každém jejím bodě v souladu se symetrií dané krystalové mřížky. Řešení 
rov. (6) poskytuje různý počet podmínek stability pro různé mřížkové symetrie 
a různé zátěžné módy. Nejmenší počet nutných podmínek stability (pouze dvě) od-
povídá izotropní pevné látce. 

Podmínky stability kubických krystalů zatížených jednoosým tahem nebo tlakem 
ve směru [001] – tzv. Bainova dráha – mohou sloužit jako vhodný příklad (viz 
obr. 1). Pro tetragonální symetrii indukovanou jednoosým zatížením platí 
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C11 = C22 ≠ 0, C33 ≠ 0, C12 ≠ 0, C13  = C23 ≠ 0, C44 = C55 ≠ 0, C66 ≠ 0, a Cij = 0 pro 
ostatní moduly. Pro tenzor napětí platí jednoduchý vztah σij = σ δi3 δj3. Dosazením 
těchto vztahů do rov. (6) získáme následující podmínky mechanické stability: 
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Levá strana první podmínky se liší od tetragonálního modulu E[001] pro nezatížený 
stav σ = 0 pouze násobnou konstantou. Proto nesplnění této podmínky musí být úzce 
souviset s prvním inflexním bodem na křivce energie deformace podél deformační 
dráhy [001]. Maximální hodnota napětí určující TP na dráze [001] ovšem vždy od-
povídá inflexnímu bodu.  To je hlavní důvod, proč se testování kritéria (7a) obvykle 
neprovádí. Všechny ostatní podmínky zabezpečují krystal před smykovými nestabi-
litami. Porušení podmínky (7b) způsobuje smykovou bifurkaci z tetragonální na or-
torombickou deformační dráhu [22, 23]. V případě fcc krystalu indukuje tato nesta-
bilita přechod k plošně středěné ortorombické dráze – tzv. Bornova nestabilita. Kri-
téria (7c) a (7d) se vztahují ke smykovým modulům C44 a C66.  

Při testování smykových kritérií je nutno podrobit krystal speciálním lokálním 
Lagrangeovým deformacím (určeným odpovídající Jacobiho maticí) v každém bodě 
deformační dráhy. Pro tetragonální dráhu odpovídající Jacobián [24] 
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pak umožňuje testovat druhou podmínku stability. Užitím 
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pro testování třetí podmínky. 
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, což umožňuje analyzovat poslední smy-

kové kritérium.  
Při analýze deformace krystalu z hlediska TP mohou být obecně rozlišeny dva zá-

kladní případy nestabilního chování:   
o k nestabilitě dojde podél původní deformační dráhy, 
o nestabilita mění zátěžný mód nebo typ deformační dráhy.  
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První typ nestability znamená, že proces nestabilního kolapsu krystalu začíná 
v inflexním bodě původní deformační dráhy. V případě posloupnosti stavů kon-
stantního napětí (při řízeném napětí) začíná v tomto bodě spontánní desintegrace 
krystalu. V průběhu tohoto procesu se však mohou objevit deformačně indukované 
fázové transformace (displacive transformations) [25–27]. Tyto transformace, které 
se realizují kooperativními posuvy atomů z jejich mřížkových pozic, mění krystalo-
vou symetrii, aniž by měnily atomové uspořádání nebo složení. Jsou prvního druhu 
a tedy provázeny extrémy na energiově-deformační křivce vynucenými symetrií.  
Např. podél tetragonální Bainovy dráhy s počáteční bcc strukturou (pokládanou za 
tetragonální s poměrem c/a = 1) dosáhneme prostorově středěné tetragonální struk-

tury (c/a > 1) o nižší symetrii s jednou výjimkou. Pro / 2c a =  přejde struktura na 
fcc (obr. 1) a její vyšší symetrie vyvolá maximum na energiově-deformační křivce. 
Mohou se vyskytovat i další extrémy, které nejsou vynuceny symetrií a odrážejí spe-
ciální vlastnosti materiálů [28]. Na energiově-deformační křivce tedy může existovat 
více „virtuálních TP“ příslušných k různým inflexním bodům. Skutečná hodnota 

TP je však definována prvním inflexním bodem na původní křivce energie-

deformace odpovídajícímu maximálnímu gradientu energie. Všem dalším inflex-
ním bodům předchází porušení přinejmenším jedné z podmínek stability. Nicméně 
atomové konfigurace příslušné lokálním minimům energie za prvním inflexním bo-
dem mohou odpovídat stabilním nebo metastabilním atomovým seskupením, která 
lze identifikovat při studiu tenkých vrstev nebo rozsáhlých mřížkových defektů, jako 
jsou dislokace nebo fázová rozhraní [29]. Těchto konfigurací lze rovněž dosáhnout 
podél deformačně řízené deformační dráhy krystalu (posloupnost stavů konstantní 
deformace), pokud jim nepředchází žádná nestabilita druhého druhu. 

Nestability druhého druhu se vyskytují před dosažením prvního inflexního bodu 
na původní křivce energie-deformace. Mění typ deformační dráhy (např. bifurkace 
z tetragonální na trigonální dráhu) nebo typ zátěžného módu. V tomto případě TP 

odpovídá napětí v bodě, kde byla nejdříve porušena některá ze smykových podmí-

nek nestability. Všimněme si, že tato hodnota napětí je menší než napětí v inflexním 
bodě, i když stále odpovídá maximálnímu dosažitelnému gradientu energie. 

Schéma závislosti energie vs. deformace obsahující všechny výše popsané nesta-
bility je ukázáno na obr. 2a spolu s příslušnou křivkou napětí-deformace (obr. 2b). 
Tato závislost odpovídá deformační dráze hypotetického krystalu při jednoosém ta-
hu a tlaku. Průběhy hodnot levých stran relací čtyř podmínek stability SC1, SC2, 
SC3 a SC4 jsou vyneseny na obr. 2c. 
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Obr. 2.  Schématické křivky pro virtuální krystal při jednoosém tahu-tlaku. 
a) energie-deformace, b) napětí-deformace, c) podmínky stability. 
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Před inflexním bodem I1 v tahové části zátěžné deformační dráhy se nevyskytují 
žádné nestability, jak je vidět z kladných hodnot všech křivek stability v tomto in-
tervalu (viz obr. 2c). Křivka SC1 protíná osu pořadnic těsně za bodem I1. Napětí 
odpovídající bodu I1 je tedy maximální a určuje hodnotu σiut. Na původní tahové 
deformační dráze se dále vyskytují extrémy buď diktované symetrií (označené jako 
PT1 a PT2) nebo z jiných příčin (WS1 a WS2). Stavu krystalu PT1 však těsně před-
cházejí záporné hodnoty obou křivek SC2 a SC3 na obr. 2c. V průběhu deformace 
krystalu tedy tento stav nemůže být dosažen. Extrémy WS1 a WS3 jsou vynuceny 
buď existencí extrémů PT2, WS2 a PT3 nebo skutečností, že energie krystalu musí 
růst, pokud se meziatomová vzdálenost blíží nekonečnu nebo nule. 

Prvnímu inflexnímu bodu I6 v tlakové oblasti předchází smyková nestabilita SC4. 
Hodnota σiuc je tudíž určena napětím v bodě průsečíku křivky SC4 s osou pořadnic. 
Za tímto bodem se krystal stává nestabilní a deformační dráha se mění na smykovou. 
V celém průběhu tahové-tlakové deformační dráhy se nevyskytují metastabilní TP, 
neboť inflexní body I3, I5 a I6 leží již uvnitř nestabilní oblasti po porušení smyko-
vých podmínek nestability. Body I2, I4 a I7 souvisejí s opačným sklonem křivky 
energie-deformace s ohledem na směr tahu resp. tlaku a nemohou být tedy spojová-
ny s hodnotami TP. 

Spolu s porušením podmínek mechanické stability se podél deformační dráhy na-
víc mohou vyskytnout nestability fononové. V důsledku spojitosti mezi elastickými 
konstantami a sklonem větví akustických fononů v oblasti malých vlnových vektorů 
existuje přímá souvislost mezi mechanickými nestabilitami a měkkými fonony. Při 
jednoosé tahové deformaci buňky α-Fe [30] byl zjištěn typický měkký fonon přímo 
spojený s vymizením smykového modulu C44, což implikuje existenci stacionární 
vlny přes celou buňku. Jiný měkký fonon, detekovaný v krátkovlnné oblasti, lze 
spojovat se smykovým posuvem atomů při přechodu z bcc do hcp struktury Burger-
sovým mechanismem. Nedávno byla objevena tlakově indukovaná fononová nesta-
bilita při nízké teplotě v chloridu mědi, která vedla ke smykově řízené fázové trans-
formaci [31]. Měkké fonony byly rovněž predikovány v krystalu hliníku při jednoo-
sém tahovém a čistě smykovém namáhání [32]. Tlakově indukované fononové ne-
stability při nízké teplotě byly studovány v chloridu mědi pomocí lineární teorie 
funkcionálů elektronové hustoty [31]. Bylo zjištěno, že při tlaku 2,6 GPa došlo 
k fázové transformaci CuCl z hexagonální wutzitové struktury do kubické sfalerito-
vé struktury. Hnací silou této fázové transformace je zřejmě stínění necentrálních 
dalekodosahových sil potřebných ke stabilizaci krystalu vůči krátkovlnným smyko-
vým distorzím. Z tohoto důvodu lze dedukovat na porušení některé smykové nesta-
bility, aniž by byla analýza mechanické stability prováděna.  

Existují však jiné fonové nestability, které nelze spojit s mechanickou nestabili-
tou. Clatterbuck et al. [32] provedli ab initio výpočty fononového spektra jako funk-
ce deformace pro jednoosý tah krystalu hliníku podél směrů [001], [110] a [111] 
a pro relaxovaný smyk 〈112〉{111}. Ve všech čtyřech případech bylo zjištěno, že 
fononové nestability určují TP hliníku. Jak již bylo uvedeno, TP je určena první ne-
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stabilitou předcházející dosažení prvního inflexního bodu (porušení některé pod-
mínky mechanické nestability, měkké módy fononů, magnetická spinová uspořádání 
atd. [20, 22, 24, 29, 33–36]). Nutnou a postačující podmínkou pro ocenění stability 
studovaného materiálu je však principiálně pouze analýza fononového spektra de-
formovaného krystalu v každém bodě deformační dráhy. Taková analýza je však 
extrémně obtížná a byla zřejmě dosud provedena pouze ve studii Clatterbucka et al. 
[32].  

Současnou metodologii výpočtu TP můžeme tedy shrnout do následujících bodů: 
• Konstrukce vhodného empirického meziatomového potenciálu nebo výpočet 

elektronové struktury. 
• Výpočet křivky energie-deformace a související závislosti napětí vs. deforma-

ce pro danou deformační dráhu. 
• Stanovení intervalů mechanické, nebo lépe fononové nestability na křivce na-

pětí vs. deformace. 
• Určení hodnoty TP jako napětí vztažené k prvnímu inflexnímu bodu nebo 

k prvnímu bodu nestability na křivce energie vs. deformace. 
Připomeňme, že až do konce minulého století analýza obsažená v bodě 3 a částeč-

ně v bodě 4 nebyla obvykle prováděna. Téměř celá historie vývoje výpočtů TP tedy 
spadá do oblasti prvních dvou bodů.  

3  HISTORIE VÝPOČETNÍCH METOD 

První dobře známé odhady hodnot TP τis a σiut byly předloženy Frenkelem [37] 
a Orowanem [38]: 
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kde E a G jsou elastické moduly tahu a smyku, b je velikost Burgersova vektoru, 
h je vzdálenost mezi smykovými rovinami, γ je povrchová energie a a0 je mřížková 
konstanta ve směru tahu. Oba vztahy mohou být snadno odvozeny z předpokladu 
sinusového průběhu napětí-deformace. Přestože je užito jednoduché párové interak-
ce mezi atomy, oba vztahy poskytují velmi rozumný orientační odhad τ is ≈ G/10 
a σiut ≈ E/10.  

Za další milník může být považována Mackenzieho teorie [39], která používá 
první tři členy Fourierova rozvoje závislosti energie na deformaci. Jak však bylo 
ukázáno v práci Šandery a Pokludy [40], nebylo zde užito korektních fyzikálních 
předpokladů, což vedlo k příliš malým hodnotám TP ve smyku τ is = G/30 pro fcc 
krystal. Poněvadž se však tato hodnota zdála být již velmi blízko experimentálním 
výsledkům, byl přijat optimistický závěr spolu se změnou označení teoretická na 
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ideální pevnost [3, 39, 41]. Pozdější semiempirické i ab initio výpočty [40, 42] však 
potvrdily velmi dobrou platnost klasického odhadu (10). Z tohoto důvodu je v této 
práci preferován původní název „teoretická pevnost“, i když mnoho současných au-
torů již přešlo k názvu „ideální pevnost“. 

V průběhu posledních 30 let bylo navrženo mnoho typů empirických meziatomo-

vých potenciálů, jako např. Johnson, Morse, Born-Mayer, Lennard-Jones, Stillinger-
Weber, iontový, polynomický atd. Empirické parametry v těchto potenciálech byly 
kalibrovány experimentálními daty v okolí nezatíženého stavu krystalu, např. rovno-
vážným mřížkovým parametrem a0, elastickými moduly Cij a kohezní energií U0. 
Rozsáhlejší přehledy historie empirických přístupů k výpočtu TP lze nalézt např. 
v pracích [3, 41, 43]. 

V posledních 25 letech jsou často používány semiempirické potenciály konstruo-
vané na základě Finnisova a Sinclairova postupu [44] nebo metody vnořeného ato-
mu [45]. Tyto potenciály jsou užívány pro modelování chování materiálů při vel-
kých deformacích a pro popis rozsáhlých mřížkových poruch v krystalech slitin. Ve 
Finnisově a Sinclairově postupu je celková energie systému N atomů vyjádřena jako 
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Indexy i a j jsou vztaženy k jednotlivým atomům a indexy Si a Sj označují typ da-
ného atomu. První člen je součet párových interakcí a druhý člen označuje vícečásti-
covou přitažlivou interakci. Vzdálenost Rij mezi atomy je omezena poloměrem do-
sahu těchto potenciálů. Finnisův a Sinclairův potenciál, dobře reprodukující hodnoty 
a0, cij, U0, energii vzniku vakance Uv stejně jako energii vrstevné chyby Usf, byl již 
sestaven pro mnoho typů binárních slitin [46]. Potenciály na bázi metody vnořeného 
atomu umožňují přesné fitování k elastickým modulům třetího řádu Cijk a poskytují 
rovněž rozumná fononová frekvenční spektra [47].  

Analýzy TP založené na výpočtech elektronové struktury – tzv. ab initio (nebo 

prvoprincipiální) metody – se začaly objevovat po roce 1980. Tyto výpočty jsou 
prováděny na základě teorému funkcionálu hustoty [48, 49], v němž je problém ví-
ceelektronové interakce transformován do studia pohybu jediného elektronu v poli 
s efektivním potenciálem. To je popsáno Kohnovou-Shamovou rovnicí, která je 
formálně podobná Schrödingerově rovnici. V případě materiálů vykazujících krysta-
lovou periodicitu mohou být jednoelektronové vlnové funkce rozvinuty do různých 
bázových funkcí vyhovujících Blochovu teorému. 

Metody užívané ve výpočtech elektronové struktury mohou být kategorizovány 
vzhledem k výběru bazálních funkcí. Nejčastěji užívané báze jsou rozšířené rovinné 
vlny (augmented plane waves) a ortogonalizované rovinné vlny (orthogonalized pla-
ne waves), lineární orbitaly (linear muffin-tin orbitals, LMTO), lineární kombinace 
atomových orbitalů (linear combination of atomic orbitals, LCAO), Gaussovské 
(Gaussian) a rozšířené (augmented) Slaterovy orbitaly, rozšířené sférické vlny 
(augmented spherical waves) atd. Metoda Korringa-Kohna-Rostokera užívá Greeno-
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vých funkcí Kohnovy-Shamovy rovnice a je tedy také nazývána metodou Greeno-
vých funkcí. Často je využívána i metoda pseudopotenciálu vhodná pro pevné látky 
neobsahující žádné elektrony typu d nebo f. Detailní popis těchto metod lze nalézt 
v mnoha knihách a článcích, např. [50–53]. 

Po vybrání vhodné báze je Kohnova-Shamova rovnice řešena iteračně k dosažení 
self-konzistence. To znamená, že elektronová hustota stanovená z efektivního jedno-
elektronového potenciálu musí vytvářet stejný efektivní potenciál (který je opět 
funkcí elektronové hustoty). Kvalita a rychlost konvergence takových výpočtů závisí 
nejen na výběru vhodné báze, nýbrž také na kvalitě iterační procedury. Z tohoto dů-
vodu jsou jako rozumný vstup obvykle používány aproximace atomových potenciálů 
a vstupní a výstupní potenciály jsou vhodně směšovány před startem nové iterace. 
Atomové konfigurace odpovídající deformovaným strukturám mají obvykle nižší 
symetrie a v okolí TP jsou velmi daleko od rovnovážného nezatíženého stavu 
s nejnižší energií. Aby tedy byly získány spolehlivé energetické rozdíly, je zpravidla 
nutno použít tzv. plně potenciálových (full-potential) metod (tj. bez jakýchkoliv 
aproximací tvaru krystalového potenciálu nebo hustoty elektronového náboje). 
V současné době jsou k dispozici např. programové kódy WIEN, VASP, FHI, 
FLEUR, FPLO, FPLMTO, ABINIT, SIESTA. 

První studie tahové TP z prvních principů byla publikována Espositem et al. [54], 
kteří vyšetřovali tahovou deformaci krystalu Cu. Tito autoři však neprováděli rela-
xaci rozměrů zatíženého krystalu ve směrech kolmých k ose namáhání (Poissonova 
expanze nebo kontrakce). Pravděpodobně první ab initio simulace tahové zkoušky se 
započtením poissonovské relaxace byla provedena Pricem et al. [55] pro jednoosý 
tah TiC podél osy [001]. Později byla Šobem et al. [56, 57] spočtena hodnota σiut pro 
tahové osy [001] a [111] mnoha kubických krystalů. Kitagawa a Ogata [58, 59] stu-
dovali tahovou TP krystalů Al a AlN, avšak bez zahrnutí Poissonovy kontrakce. 
Další výpočty hodnot σiut byly provedeny pro β-SiC [23], diamant [60], Si a Ge [61], 
Mo a Nb [35], a pro Si3N4 [62–64].  

Skupina Šoba et al. stanovila hodnotu σiut pro krystal železa zatíženého jak v tahu 
ve směrech [001] a [111], tak hydrostatickým namáháním. Jak bylo diskutováno 
v pracích [65, 66, 36], nebyly zjištěny žádné magnetické nestability před dosažením 
inflexního bodu na křivce energie-prodloužení a spočtené hodnoty TP tudíž nejsou 
ovlivněny magnetickými efekty. 

Poznamenejme, že většina prvoprincipiálních výpočtů TP vyšetřuje pouze pozici 
inflexního bodu na závislosti energie-deformace. V některých materiálech a při vět-
šině typů namáhání však může dojít k porušení některé podmínky mechanické stabi-
lity ještě před dosažením inflexního bodu. To bylo ukázáno v případech jednoosého 
tahu [001] v krystalech Al [34], Nb [35] a Cu [24]. 

Smyková TP τis byla z prvních principů nejdříve spočtena Paxtonem et al. [42] 
pro krystaly V, Cr, Nb, Mo, W, Al, Cu, Ir a později i pro Mo [67] a Ta [68]). Tyto 
výpočty však nezahrnují žádné relaxace. V poslední době však byly spočteny rela-
xované hodnoty τis pro krystaly TiC, TiN a HfC [69], Mo a Nb [35], Si [70] a pro 
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Al, Cu a W [71]. Některé výpočty byly rovněž provedeny pro nanovlákna (amorfní 
Si [72], krystalický MoSe [73]), hranice zrn [74, 75] a fázová rozhraní [76, 77]. 
Skupina M. L. Cohena a J. W. Morrise, Jr. aj. spočítala hodnoty τis pro krystaly Al 
a Cu [78, 79], pro W [80, 81] a provedla také pečlivou teoretickou analýzu proble-
matiky pevnosti a mechanické stability [22]. 

Od roku 1997 jsou prováděny výpočty TP při hydrostatickém tahu (tj. negativním 
hydrostatickém tlaku) ve skupině Pokludy et al. [82–84] i jiných autorů (např. [85]). 
Poněvadž se v tomto případě nemění symetrie kubických krystalů, lze využívat nej-
jednodušších ab initio přístupů jako je aproximace atomových sfér (Atomic Sphere 
Approximation) v rámci metody lineárních orbitalů (tj. metoda LMTO-ASA). V této 
metodě aproximujeme potenciál souborem kulově symetrických (tzv. muffin-tin – 
MT) potenciálů uvnitř sfér kolem jednotlivých jader. Velikost těchto sfér je volena 
tak, aby jejich objem byl roven objemu odpovídajících Wignerových-Seitzových 
buněk. Intersticiální oblast (nenáležející žádné sféře) je zanedbána, stejně jako pře-
kryvy MT sfér. 

Počínajíce rokem 1990 jsou prvoprincipiální metody výpočtu TP často kombino-
vány s pokročilými semiempirickými potenciály ke studiu rozsáhlých defektů v ma-
teriálech [86]. Důvodem této kombinace je skutečnost, že hodnoty a0, Cij  a Cijk pou-
žívané ke kalibraci semiempirických potenciálů charakterizují pouze nejbližší okolí 
(v podstatě infinitezimální okolí) nezatíženého rovnovážného stavu a hodnoty U0, Uv 
a Usf mají integrální charakter. Hodnoty TP však typicky odpovídají 10–20% vý-
chylce atomů z původních rovnovážných poloh a jejich správná reprodukce tedy 
může podstatně zlepšit přesnost semiempirických potenciálů. Navíc jsou prvoprinci-
piální metody schopny velmi přesně reprodukovat nelineární elastické chování reál-
ných krystalů při vybraných jednoduchých deformačních drahách. Ab initio kalibro-
vané semiempirické potenciály jsou tedy schopny dostatečně přesně predikovat me-
chanickou odezvu pevných látek v dostatečné vzdálenost od nezatíženého rovnováž-
ného stavu. 

4  VLIV MŘÍŽKOVÝCH PORUCH, POVRCHOVÉ 
MIKRODRSNOSTI A TEPLOTY 

V reálných bezporuchových krystalech (whiskerech) jsou vždy přítomny některé 
strukturní a tvarové nedokonalosti, přinejmenším rovnovážná koncentrace vakancí 
a určitá úroveň povrchové mikrodrsnosti. Zdá se tedy korektní zmínit se o vlivu 
mřížkových poruch, povrchové drsnosti a teploty na hodnoty TP. Z principiálních 
důvodů ovšem nemůže být pevnost nedokonalých krystalů již nazývána teoretickou 
pevností. V tomto odstavci tedy budeme používat pouze termínu „pevnost“ namísto 
pojmu „teoretická pevnost“. Přítomnost mřížkových poruch obecně snižuje hodnoty 
pevnosti se vzácnou výjimkou speciálních příměsových atomů (viz dále). Poněvadž 
ve whiskerech nelze očekávat výskyt hranic zrn nebo subzrn, ani částic sekundární 



 17 

fáze, budeme se zde zabývat pouze vlivem bodových poruch, dislokací, vrstevných 
chyb, volného povrchu, mikrovrubů, mikrotrhlin a fononů (teploty). 

4.1 BODOVÉ PORUCHY 

Ani v blízkosti nulové absolutní teploty nelze zamezit výskytu monovakancí 
v reálných krystalech. Jejich vliv na pevnost je však zanedbatelný. To lze snadno 
nahlédnout ze skutečnosti, že Orowanův vztah (11) pro TP v tahu je ekvivalentní 
Griffithovu kritériu pro nanotrhlinu atomových rozměrů – monovakancí. Velké 
shluky vakancí, které mohou být považovány za mikrotrhliny, sice mohou existovat 
při teplotách blízkých teplotě tání, avšak tento teplotní interval leží zcela mimo ob-
last zajímavou pro studium TP.  

Vliv nečistot a příměrových atomů na pevnost byl studován v několika pracech 
založených na ab initio metodách. Godwin et al. [87] zjistil, že nečistoty Ge a As 
zvyšují kohezní energii hliníku až o 8 %, avšak pro změny pevnosti z této studie ne-
plynou žádné jasné závěry. Huang et al. [88] uvádí, že dopanty p-typu nemají žádný 
vliv na tahovou pevnost krystalu křemíku, zatímco vysoké koncentrace dopantů 
n-typu mohou snížit pevnost až o 6 %. Obě uvedené práce využily pseudopotenciál-
ního přístupu kombinovaného s molekulární dynamikou. Song aj. [89] použili meto-
du diskrétních variací (DVM), aby zjistili, že 7 % příměs atomů V, Cr, Fe a Mo mír-
ně zvyšuje hodnotu σiht, zatímco 4 % příměs způsobuje její mírné snížení. Mnoho 
autorů (např. [90]) teoreticky očekává mírné snížení smykové pevnosti τis vlivem 
příměrových atomů. Celkově lze říci, že vliv nízkých koncentrací bodových defektů 
na pevnost je velmi malý.  

4.2 DISLOKACE 

Dislokační skluz je možný při napětích větších než je Peierlsovo-Nabbarrovo na-
pětí. Pokud je toto napětí malé, jako je tomu v kovech, pevnost může být dramaticky 
redukována (o 4 řády nebo i více). Na druhé straně v kovalentních keramických 
krystalech (C, Si, SiC, ZnS, Si3N4) je P-N napětí extrémně vysoké, stejně jako 
v komplexních iontových krystalech (MgAl2O4, Al2O3, Al2O3.MgO). To znamená, 
že dislokace jsou v okolí teploty absolutní nuly téměř nepohyblivé a pevnost může 
být redukována pouze o řádově desítky procent vlivem mikrotrhlin iniciovaných re-
laxací napětí u dislokací s velkým Burgersovým vektorem. 

4.3 VRSTEVNÉ CHYBY 

Pokud je nám známo, neexistují dosud žádné speciální studie týkající se vlivu vrs-
tevné chyby na pevnost krystalů. Atomy v rovině stabilní vrstevné chyby leží 
v lokálním minimu energie a v jejich okolí tedy není indukováno žádné napětí. 
Energie vrstevných chyb přepočtená na jeden atom je asi o dva řády menší než ener-
gie volného povrchu. Z těchto důvodů lze dedukovat, že vliv vrstevných chyb na 
pevnost je zanedbatelná. 
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4.4 VOLNÝ POVRCH A MIKRODRSNOST 

Vliv perfektně hladkého povrchu na pevnost může být rovněž pokládán za zane-
dbatelný. Avšak již nepatrné nedokonalosti povrchu, jako jsou mikrovrypy nebo mi-
krodůlky, působí jako koncentrátory napětí (vruby). Jejich maximální vliv na hodno-
tu pevnosti může být odhadnut součinitelem 1/ 21 2( / )l ρ+ , kde l je hloubka vrubu a ρ 

je křivost v kořeni vrubu (ρ > 0) [91]. Je tedy zřejmé, že ostré povrchové mikrovru-
by mohou podstatně snížit hodnotu pevnosti. 

4.5 TRHLINY 

Podle Griffithova zákona pro ideálně křehké materiály snižuje atomárně ostrá trh-
lina délky a hodnoty tahové nebo smykové pevnosti faktorem (a/a0)

1/2 (a0 je mřížko-
vý parametr). Avšak pouze keramiky, polovodiče a z kovů s největší pravděpodob-
ností pouze molybden a wolfram mohou být pokládány za inherentně křehké krysta-
ly v okolí teploty absolutní nuly [92]. Ve všech ostatních kovech předchází procesu 
nestabilního šíření trhliny emise dislokací z jejího čela. Tato emise zvyšuje hodnotu 
efektivní povrchové energie a způsobuje otupení čela trhliny. Z těchto důvodů tedy 
pokles pevnosti musí být mnohem menší, než jak vyplývá z Griffithova zákona.  

4.6 FONONY (TEPLOTA) 

Změny pevnosti s teplotou souvisí s úlohou fononů v procesech deformace a lo-
mu. Ačkoliv Frenkelův vztah (10) naznačuje, že změna smykové pevnosti by měla 
odpovídat teplotní změně smykového modulu, Orowanova relace (11) pro tahovou 
pevnost přináší komplikaci s teplotní závislostí povrchové energie. Z historického 
hlediska byly pro predikci teplotní závislosti pevnosti vpodstatě užity dvě dostatečně 
relevantní metody – Einsteinův model harmonických oscilátorů kombinovaný 
s kritériem mechanické stability a model dislokační nukleace podporované fonono-
vou fluktuací [3]. První z těchto přístupů předpovídá pokles jednoosé tahové 
pevnosti v intervalu od několika procent do desítek procent, měníme-li teplotu 
z 0 K do 1 000 K v závislosti na typu užitého empirického meziatomového 
potenciálu (krátkého nebo dlouhého dosahu). Tento pokles je ovšem velmi blízký 
předpokládaným změnám Youngova modulu. Druhý přístup počítá s maximální 
energií 50 kT, kterou mohou poskytnout tepelné fluktuace při vysokých teplotách. 
Tyto výsledky typicky vedou k desetiprocentnímu poklesu pevnosti uvnitř výše 
uvedeného teplotního intervalu. Analýza možné tepelné iniciace trhliny ukázala, že 
poměrně malé hodnoty dostupné tepelné energie jsou nedostatečné k pravděpodobné 
realizaci tohoto procesu až do teplot 1 200 K (ve srovnání s transformací celkové 
deformační energie na energii povrchovou). Zdůrazněme však, že nejvíce fyzikálně 
odůvodněný přístup k problematice vlivu teploty na pevnost je komplexní analýza 
fononového spektra. Přesto můžeme pokládat teplotní změnu příslušného 
elastického modulu v prvním přiblížení za přijatelnou dolní mez vlivu teploty na 
pevnost ideálních krystalů.  
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5  TEORETICKÉ A EXPERIMENTÁLNÍ VÝSLEDKY 

Vzhledem k dlouhé historii výpočtů TP existuje v literatuře velké množství teore-
tických výsledků týkajících se krystalů prvků i slitin. Počet experimentálních dat je 
však limitován, což je důsledkem značné obtížnosti experimentálního uspořádání. 
Zejména je obtížné měřit smykovou hodnotu τis a měření hydrostatické hodnoty za-
tím vůbec nebylo možno realizovat. 

Vybrané teoretické a experimentální hodnoty jsou uvedeny v tabulce. Výběr byl 
proveden tak, aby bylo možno ukázat všechny základní typy krystalů – kovy, polo-
vodiče, intermetalika, vzácné plyny, keramiky a polymery. Mezi nejvíce a nejméně 
pevným krystalem je rozdíl tří řádů v hodnotách TP. Jak lze očekávat, nejvyšší TP 
přísluší krystalu diamantu s čistě kovalentními vazbami a nejnižší hodnota TP odpo-
vídá krystalům vzácných plynů, stabilních pouze při nízkých teplotách. Nejnižší 
hodnoty σiut pro daný krystal byly vždy nalezeny při ab initio výpočtech zahrnují-
cích relaxaci s uvážením podmínek mechanické stability (např. hodnota 9,3 GPa pro 
krystal Cu). Rovněž nejnižší hodnoty τis byly získány za těchto podmínek, např. 
hodnota 2,7 GPa pro krystal Cu (hodnota 1,2 GPa byla zjištěna podle fyzikálně nere-
levantní Mackenzieho teorie). V případě fcc krystalů je uvažována smyková rovi-
na {111}, zatímco pro bcc krystaly rovina {112}. Je zřejmé, že teoretické a experi-
mentální hodnoty se mohou podstatně lišit v závislosti na užitých metodách. Je proto 
obtížné provést obecné srovnání teoretických výpočtů. Většina hodnot σiut odpovídá 
inflexnímu bodu na křivce energie vs. deformace a je tudíž zřejmě nadhodnocena. 
Na druhé straně analýza mechanické stability provedená u kubických krystalů při 
hydrostatickém tahu ukázala, že ve většině případů nedošlo k porušení žádné pod-
mínky smykové nestability před dosažením inflexního bodu [93]. Proto lze hodno-
ty σiht získané z prvních principů pokládat za rozumné odhady a lze tedy provést je-
jich srovnání s hodnotami získanými empiricky. To je ukázáno na obr. 3, odkud je 
zřejmé, že sinusový potenciál zpravidla nadhodnocuje TP, zatímco Morseova apro-
ximace ji podhodnocuje. Výsledky dobře srovnatelné s ab initio výpočty užívajícími 
zjednodušenou aproximaci lokální elektronové hustoty (LDA – local density appro-
ximation) poskytuje polynomický potenciál (obr. 3a). Použití přesnější aproximace 
zobecněného gradientu hustoty (GGA – generalized gradient approximation) však 
ukazuje na určité nadhodnocení polynomickou aproximací (obr. 3b). 

Většina experimentálních hodnot získaných na ideálních rozměrných monokrysta-
lech nebo dokonce whiskerech je řádově menší než spočtená TP. To může být způ-
sobeno dislokačně vyvolanou smykovou nestabilitou ovlivňující konečný lomový 
proces. Vysoké Peierlsovo-Nabarrovo napětí v kovalentních a iontových keramic-
kých krystalech (např. MgO nebo NaCl) však brání nukleaci a pohybu dislokací a 
zde je rozdíl mezi teorií a experimentem poměrně malý. Poznamenejme, že vůbec 
nejvyšší publikovaná experimentální hodnota σiut = 40 GPa ≈ E/20 přísluší whiskeru 
ZnO [41]. I experimenty prováděné Mikhailovskim et al. [94] na krystalech wolfra-
mu (s vysokým podílem kovalentních vazeb) se blíží vypočteným hodnotám [56]. 
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a) aproximace lokální elektronové hustoty (LDA). 

b) aproximace zobecněného gradientu hustoty (GGA) 

Obr. 3 Porovnání hodnot TP v hydrostatickém tahu spočtených empirickými po-
tenciály a prvoprincipiálními metodami. 
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Nesoulad mezi teorií a experimentem pro kovové krystaly se sníží, pokud se vez-
me v úvahu mechanická a fononová stabilita (např. pro Cu [24] a Al [32]), avšak 
přesto zůstává poměrně významný. Hodnoty maximálního skluzového napětí 

max
/50Gτ ≈  v okamžiku lomu [41] jsou podstatně nižší než teoretické hodnoty 

/10is Gτ ≈ , ale již stejného řádu. Připomeňme, že nejníže odhadnutá hodnota 

/30is Gτ ≈  pro fcc mřížku a systém {111}〈112〉 je zatížena fyzikálně neopodstatně-

nými předpoklady. Z těchto důvodů je nutno rozdíl mezi teorií a experimentem chá-
pat zejména z pohledu různých nedostatků experimentálního uspořádání, včetně vli-
vu zmíněných mřížkových poruch. Například je nutno zdůraznit, že podmínky me-
chanické stability vyžadují, aby zatěžovací zařízení bylo schopno udržet předepsané 
Cauchyho napětí a krystalovou symetrii podél celé deformační dráhy. To však ze-
jména znamená, že pro případ jednoosého tahu [001] nemůže být podmínkami stabi-
lity (7) kontrolována smyková nestabilita v systému {111}〈112〉. Právě tato nestabi-
lita obvykle pozorovaná v experimentech totiž vyžaduje konečnou smykovou de-
formaci v rovině {111}, která mění symetrii na triklinickou nebo monoklinickou. 
Navíc může dojít k nestabilitě krátkovlnných fononů. Tyto efekty jsou zjevně za 
hranicemi možností mechanických podmínek nestability založených na mechanice 
kontinua.  

V každém případě je třeba ještě vynaložit mnoho úsilí v teoretické a zvláště expe-
rimentální oblasti výzkumu TP. Na závěr poznamenejme, že např. současně použí-
vané ultrapevné oceli dosahují pouze desetiny předpokládané T P. Přitom tyto mate-
riály s extrémní dislokační hustotou mohou principiálně dosahovat až poloviny hod-
noty TP [5]. 

6  ZÁVĚR 

Užitím prvoprincipiálních výpočtů na bázi elektronové struktury bylo dosaženo 
významného pokroku při stanovování hodnot TP. Predikce mechanických charakte-
ristik ideálních krystalů těmito metodami umožňují rovněž konstruovat velmi spo-
lehlivé a efektivní meziatomové potenciály, které mohou být aplikovány k analýze 
složitých problémů fyziky, deformace a lomu na atomární úrovni. Nejlepší doku-
mentací této skutečnosti je úspěch semiempirických meziatomových potenciálů 
s podporou ab initio, jak ukázaly studie rozsáhlých mřížkových poruch, jako jsou 
hranice zrn nebo metastabilní fáze. Hodnoty TP vypočtené z prvních principů jsou 
rozumnými napěťovými parametry charakterizujícími mechanický stav krystalu 
v blízkosti jeho nestability. 

V blízké budoucnosti zůstávají pro odborníky pracující v oblasti fyziky deformace 
a lomu z teoretického hlediska nejvýznamnější výzvou následující problémy: 
i) konstrukce ab initio podporovaných semiempirických potenciálů, ii) široká apli-
kace a zpřesnění podmínek stability iii) prvoprincipiální výpočty TP. Na druhé stra-
ně je zřejmé, že teorie byla dosud nedostatečně podpořena experimentálními výsled-
ky. V tomto smyslu se zdají velmi slibnými nanoindentační experimenty, přinejmen-
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ším pro testování smykové TP. Pozitivně může působit i vzrůstající užívání whiske-
rů a monokrystalů v moderních kompozitních materiálech a strojních komponentách. 
Lze doufat, že technologický vývoj umožní provádět nejenom sofistikované nanoin-
dentační zkoušky, nýbrž také další tahové testy whiskerů a zejména rozměrných ide-
álních krystalů na téměř perfektních zkušebních zařízeních. V těchto experimentech 
lze spatřovat jeden z kritických bodů nejen pro vývoj výzkumu TP, nýbrž i pro celou 
fyziku deformace a lomu. 
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Tab. 1. Vypočtené a měřené hodnoty teoretické pevnosti 
  

trojosá TP 

[GPa] 

jednoosá TP  

[GPa] 

smyková TP  

[GPa] 

Krystal mříž

ka 

teorie teorie experiment teorie experiment 

Na bcc  2,0 A  

 1,5 A [21] 

 1,2 E [43] 

 0,04<100>E [41] 

 0,2  <110>E [41] 

 0,9  <111>E [41] 

  0,21<111>E 

 0,20<111>A 

 

 

Si dia  20,5 A [82] 

 25,0 E [43] 

 22,4<100>E [41] 

 47,3<111>E [41] 

 24,8<111>A [95] 

 4,14 [41] 

 7,60 [41] 

 13,7<100>E 

 14,7<110>E 

 

C dia  54,0 A [83] 

 138 E [43] 

 168<100>E [41] 

 205<111>E [41] 

  90<111>A [60] 

  95<111>A [61] 

130<100>A [60] 

 20,7(grafit) [41] 

 19,6(grafit) [3] 

 131<110>E  

Cu fcc  29,0 A [82] 

 19,9 E [43] 

 41 <100>E [54] 

 39 <111>E [41] 

 31 <110>A 

 29 <111>A [57] 

 9,3<100>A 

 1,25 <111> [3] 

 2,94 <111> [41] 

 1,50 <100> [41] 

 1,74 <100> [41] 

 1,59 <110> [41] 

 1,2 <112> E 

 2,9 <112> E 

 4,0 <112> A 

 2,7 <112> A 

 

0,80<011> [3] 

Fe bcc  42,5 A [84] 

 24,1 E [43] 

 21,5 E [43] 

 48,0<111>�E [43] 

 30,0<100>E [43] 

 13   <001>�A 

13,1 <111> [3]   7,3 <111> E 

  6,6 <111> E 

11,5 <111> E 

3,56<111> 

Ti bcc   9,5 <100>E    

W bcc  53,1 A [85] 

 56,8 A [82] 

 42,2 E [43] 

  61<100>E [43] 

 29,5<100>A [81] 

 54,3<110>A [56] 

 40,1<111>A [56] 

 24,7<100> [41]  18,2 <111> E 

 18,1 <111> A 

 

Pb fcc  8,47 A [83] 

 5,47 E [43] 

   0,47 <112> E  

Ar fcc  0,25 E [41] 

 0,15 E [43] 

 0,35<100>�E [43] 

 0,35<111>E [43] 

  0,14 <110> E 

 0,08 <112> E 

 

TiC B1     44<001>A    

NaCl B1  4,3 E [41] 

 3,4 E [43] 

  4,6<111>E [43] 

 12,4<110>E [41] 

  4,3<100>E [41] 

 1,08 <100> [41]  3,2  <110>� E 

 2,3  <112> E 

 

 

MgO B1  8,5 E [43]    37<100>E  23,7  [41]  32,0 <110> E  

Ni3Al   28,1 A [96] 17,5<100>A 

   28<111>A 

   

β−Si3N4 P63m   57 <100> E [44]  13,5 <100> [41] 

 14    <100> [3] 

  

Polyeth.    26 E [3]  3,04 [41]   

Kevlar      2,8-3,6 [3]   

A – ab initio, E – empirické 
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ABSTRACT 

 
Current state and historical evolution of theoretical strength calculations is 

presented as a brief overview completed by a database of selected theoretical and 
experimental results. Besides the definition of the theoretical strength, the 
importance of the dependence of the total energy vs. deformation for its 
determination is elucidated. Principles of a sophisticated analysis of mechanical 
stability of crystals are explained by means of a schematic example. Related stability 
conditions and Jacobian matrixes are presented for the tetragonal deformation path 
of cubic crystals. References are given also to other crystalline symmetries and 
deformation paths. Moreover, more general stability conditions based on the phonon 
spectra analysis are also briefly discussed. The importance of these analyses for 
understanding the micromechanics of fracture is shown on the background of the 
influence of crystal defects and temperature. A brief overview of the history of 
theoretical strength calculations is presented with an emphasis to ab initio methods 
based on calculations of the electronic structure. Differences between theoretical and 
experimental values of the theoretical strength are discussed in terms of possible 
imperfections of both the calculation methods and the experimental procedures. 
Finally, some challenging tasks concerning the investigation of the theoretical 
strength are outlined for the near future. 
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